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1 Introduccio´n
La f´ısica del estado so´lido es una de las lineas de la f´ısica moderna que mas impacto tiene,
debido a su e´xito en la prediccio´n en el comportamiento de materiales semiconductores,
meta´licos, aislantes y la creacio´n de nuevos materiales con propiedades f´ısicas u´nicas. Para
predecir el comportamiento de algu´n material, se recurren a me´todos de aproximacio´n, ya
que cuando se enfrenta un problema de mu´ltiples electrones, se llega a un problema que no
es anal´ıtico, por lo se ha recurrido a herramientas y teor´ıas como la DFT para la prediccio´n
por primeros principios de propiedades magne´ticas, ele´ctricas, estructurales, meca´nicas de
los materiales.
El estudio de las aleaciones CoFe por primeros principios, representan un factor determinan-
te para el desarrollo de la industria de grabacio´n magne´tica, aerona´utica e instrumentacio´n,
debido a sus propiedades magne´ticas. Estructuralmente se entiende la aleacio´n CoFe como
un intermetalico que presenta transiciones orden-desorden en el cual el Fe ocupa la posicio-
nes (0 0 0) y el Co ocupa las posiciones (1/2 1/2 1/2) de la estructura BCC, donde para
la estructura ordenada presenta una estructura tipo CsCl (B2) o simetr´ıa Pm3m y para la
estructura desordenada BCC simetr´ıa Im3m. [1]
Figura 1-1: Estructura BCC sistema CoFe, desordenado (izquierda) y ordenado (derecha).
El sistema CoFe es una de las aleaciones magne´ticamente blandas mas interesante debido
a su bajo costo y a que presentan los mas altos valores de magnetizacio´n de saturacio´n,
altas temperatura de Curie y bajos campos coercitivos entre todas las aleaciones magne´ticas
y tierras raras comerciales, con valores reportados para la magnetizacio´n de saturacio´n de
(225 emu/g) y temperatura de Curie de (1120 K), haciendo que sea muy atractiva por sus
propiedades magne´ticas.[2]
3Se han realizado mu´ltiples estudios experimentales por aleacio´n meca´nica, te´cnicas de sol-gel,
electrodeposicion, PLD, entre otras, donde se ha evidenciado variaciones en las propiedades
magne´ticas y estructurales del sistema CoFe debido al proceso de obtencio´n de la aleacio´n,
por lo que se hace necesario el estudio por primeros principios del sistema CoFe para confir-
mar o descartar las hipo´tesis propuestas en algunos estudios experimentales del porque las
variaciones de las propiedades magne´ticas y estructurales.
En este proyecto se empleo el paquete SPRKKR para determinar por primeros principios las
propiedades en estado fundamental del sistema CoxFe100−x como funcio´n de la composicio´n
de Co (x = 0, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90, 100) % at donde el co´digo soluciona la ecuacio´n
de Dirac a partir del me´todo de campos auto-consistentes y el me´todo KKR.
A partir de los ca´lculos realizados por primeros principios se determinaron las constantes de
red para la fase ordenada y la fase desordenada, encontrando una variacio´n del 2 % en la
constante de red de ambas fases.
Se determino la estabilidad del sistema CoxFe100−x, estableciendo as´ı en que contenidos, cual
de las dos fases estudiadas (ordenada - desordenada) presenta la mejor respuesta magne´tica,
donde a partir del potencial calculado por primeros principios se determino las propiedades
estructurales, como las densidades de estado, convex hull, constantes de red y magne´ticas
como los momentos magne´ticos, temperaturas de Curie y constantes de interaccio´n.
Los resultados obtenidos por primeros principios del sistema CoxFe100−x se compararon con
resultados experimentales, donde se encontro´ que los resultados obtenidos son muy cercanos
con los reportados en la literatura.
Se descarto a partir de los resultados obtenidos, algunas de las hipo´tesis planteadas experi-
mentalmente, tal como la explicacio´n de la variacio´n de las propiedades magne´ticas (tempe-
raturas de Curie, momentos magne´ticos, constantes de interaccio´n) del sistema CoxFe100−x,
donde se reporta que las variaciones en las propiedades magne´ticas se deben principalmente
a los me´todos de obtencio´n de aleado, y no a las interacciones entre los precursores dentro
de la red, como se evidencia en los ca´lculos obtenidos en el presente estudio .
2 Objetivos
Objetivo General
Calcular e identificar por primeros principios las propiedades magne´ticas (constantes de in-
tercambio, momentos magne´ticos, Temperaturas de Curie) y estructurales (Constantes de
red, Convex-Hull, DRX, DOS) de la aleacio´n CoXFe100−X (X=0, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70,
80, 90, 100) at % como funcio´n de la composicio´n de Co y establecer mediante el ana´lisis
teo´rico que contenidos de Co para la fase ordenada y desordenada se presenta la mayor es-
tabilidad y la mejor respuesta magne´tica en te´rminos de las variables calculadas.
Objetivos Espec´ıficos
* Calcular las propiedades estructurales (Constantes de red, Convex Hull, DOS, DRX) y
propiedades magne´ticas (Momentos magne´ticos, Constantes de intercambio, Temperatura
de Curie) de las fases ordenada y desordenada.
* Determinar que Contenido de Co y que fase presenta la mejor respuesta magne´tica, en
te´rminos de las variables calculadas, caracterizando as´ı las propiedades del sistema CoXFe100−X
para cada una de sus posibles aplicaciones
* Descartar y establecer hipo´tesis del comportamiento del sistema CoXFe100−X reportados
en la literatura, para as´ı darle respuesta a algunos comportamientos reportados que no han
podido ser explicados.
3 Antecedentes Bibliogra´ficos
3.1. Propiedades precursores Co, Fe
Caracter´ısticas y propiedades del hierro (Fe)
El Hierro (Fe) es uno de los elementos ma´s abundante en la naturaleza, ademas de ser uno de
los materiales magne´ticos que mas bajo costo presenta comercialmente. El hierro se encuen-
tra entre los llamados metales de transicio´n, y es de gran intere´s debido a sus propiedades ya
que es un buen material ferromagne´tico a temperatura ambiente y a 1 atmo´sfera [4], ademas
de presentar una dureza de 4 y 5, lo que hace que sea un material duro, maleable, du´ctil, a
pesar de ser dif´ıcil de magnetizar en caliente.
A 790 C el hierro pierde sus propiedades magne´ticas, convirtie´ndose en un material anti-
ferromagne´tico; sus propiedades magne´ticas se debe a los estados libres presentes en su ultimo
nivel de energ´ıa (nivel d), como se puede observar en su configuracio´n electro´nica [Ar] 3d64s2.
Figura 3-1: Configuracio´n de esp´ın nivel 3d de energ´ıa
Siguiendo las reglas de Hund, se observa en la figura 3-1 que el hierro presenta cuatro esta-
dos libres o electrones desapareados en su nivel d de energ´ıa, lo que produce un momento
magne´tico debido a las interacciones de los espines desapareados, haciendo que el hierro
presente propiedades magne´ticas.
Tambie´n en la naturaleza se encuentran 4 formas alotro´picas del hierro (α, β, δ, ε), siendo
α la forma magne´tica del hierro con estructura cristalina BCC, la que se encuentra en la
naturaleza a temperatura ambiente. Se observa en el diagrama de fase los cambios de fase
presentes en el hierro, en funcio´n de la temperatura y la presio´n.
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Figura 3-2: Diagrama de fase del hierro (Fe) puro.[13]
El hierro es un buen agente reductor, y dependiendo de sus condiciones puede oxidarse, as´ı
mismo puede ser utilizado para obtener aceros estructurales, en la fabricacio´n de imanes,
tinta, pigmentos pulidores y abrasivos. Algunas de las propiedades del hierro son mostrados
en la tabla 3-1. [12][14]
Tabla 3-1: Propiedades del Hierro
Numero Ato´mico 26
Grupo 8
Periodo 4
Electronegatividad 1.8
Radio Ato´mico 1.26
Configuracio´n Electro´nica 3d64s2
Estructura Cristalina BCC
Simetr´ıa Im3m
Momento Magne´tico 2.25 µB
Temperatura de Curie 1043 K
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Caracter´ısticas y propiedades del Cobalto (Co)
El Cobalto (Co), se encuentra dentro del grupo de los metales de transicio´n, el cual tiene
propiedades similares a la de sus vecinos (hierro y n´ıquel), tanto en estado libre como en
estado combinado. Este materia forma el 0.001 % del total de las rocas ı´gneas (volca´nicas)
de la corteza terrestre y en algunos minerales del hierro, n´ıquel, cobre, plata, manganeso,
zinc y los importantes en el comercio de los arseniuros, o´xidos y sulfuros [5], lo que hace que
sea costoso comercialmente, debido a los me´todos de extraccio´n.
Algunas de las propiedades del cobalto y sus aleaciones es que son resistentes al desgaste y
a la corrosio´n aun a temperaturas elevadas, y no se ve afectado por el aire, ni por el agua.
El Cobalto en estado natural tiene una estructura cristalina HCP, el cual presenta propie-
dades magne´ticas clasifica´ndose como un material ferromagne´tico[5]. El cobalto presenta
valencias variables, formando iones complejos y compuestos coloreados, lo cual es una pro-
piedad intr´ınseca de todos los compuestos de transicio´n.
Las propiedades ferromagne´ticas del cobalto son debidas al numero de estados libres en su
ultimo nivel de energ´ıa (nivel d), el cual tiene tres espines desapareados, provocando que
no se presente apantallamiento total de los momentos magne´ticos locales debido al esp´ın,
da´ndole as´ı las propiedades magne´ticas al cobalto, esto se puede observar en su configuracio´n
electro´nica [Ar] 3d74s2 [6].
Figura 3-3: Configuracio´n de esp´ın nivel 3d de energ´ıa
El Cobalto es uno de los pocos elementos mono-isotro´picos, aunque puede encontrarse que
este´ constituido por una mezcla de dos formas alotro´picas, una estructura HCP y otra FCC,
siendo la temperatura de transicio´n de ambas de 722 K . A pesar de que el cobalto meta´lico
tiene poca resistencia qu´ımica, es ma´s estable que el hierro ya que mantiene sus propiedades
sin degradarse en el aire y el agua.[5]
El cobalto es de gran utilidad en la industria debido a su resistencia a altas temperaturas,
por lo que es utilizada en la fabricacio´n de maquinaria, herramientas, sellos de vidrio a metal,
en aleaciones dentales, en joyas y cuberter´ıa, ya que aumenta la dureza y resistencia a la
oxidacio´n. Adema´s de sus aplicaciones el cobalto es de mucho intere´s en aleaciones magne´ti-
cas como la aleacio´n Hierro-Cobalto ya que presenta muy buenas propiedades como una
alta dureza, elevados puntos de fusio´n y ebullicio´n, buena conductividad te´rmica y ele´ctrica
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[5], as´ı como altas temperaturas de Curie y magnetizacio´n de saturacio´n. En la tabla 3-2 se
observan algunas de las propiedades del cobalto [15].
Tabla 3-2: Propiedades del Cobalto
Numero Ato´mico 27
Grupo 9
Periodo 4
Electronegatividad 1.88
Radio Ato´mico 1.25
Configuracio´n Electro´nica [Ar] 3d74s2
Estructura Cristalina HCP
Simetr´ıa P63mmc
Momento Magne´tico 3.319 µB
Temperatura de Curie 1388 K
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3.2. Aleaciones CoFe
Las aleaciones CoFe son de gran intere´s tanto para la industria como para la investigacio´n,
debido a que presenta una de las mejores respuestas magne´ticas entre todos los metales de
transicio´n comerciales. El sistema CoFe se caracteriza por tener alta magnetizacio´n de satu-
racio´n, altas temperaturas de Curie, bajos campos coercitivos, alta permeabilidad [1][2][3].
Algunas de las aplicaciones mas conocidas donde se hace uso de la aleacio´n CoFe es en la
generacio´n de part´ıculas para materiales biome´dicos, en biomedicina para la deteccio´n de
tumores en resonadores magne´ticos, tambie´n es usada en la construccio´n de los discos duros
ya que gracias a sus propiedades magne´ticas permite que se generen dispositivos con grandes
capacidades de almacenamiento, as´ı mismo son de gran importancia en la construccio´n de
generadores y plantas ele´ctricas.[16][17].
Las aleaciones CoFe presentan transiciones orden-desorden, donde aproximadamente a 1000
K presenta la transicio´n a la fase desordenada y aproximadamente a 1230 K sufre una trans-
formacio´n de fase, pasando de una estructura bcc a fcc[16] . Se puede observar en la figura
3-4 el diagrama de fase del sistema CoFe.[20]
Figura 3-4: Diagrama de fase sistema CoFe
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El sistema FeCo, presenta una estructura cristalina tipo BCC, donde para el sistema ordena-
da presenta una estructura tipo CsCl (B2) o simetr´ıa Pm3m y para la estructura desordenada
una simetr´ıa Im3m. La cine´tica en las reacciones de ordenamiento es comu´nmente descrita
en te´rminos de evolucio´n del para´metro de largo alcance. Para aleaciones por el me´todo de
aleado meca´nico se reporta que para porcentajes ato´micos no mayores del 50 % at de cobal-
to, el desorden ato´mico no se debe a una interdifusio´n de un elemento en otro, si no a la
interdifusio´n de ambos a´tomos, formando una red que se fractura continuamente.[19]
Mu´ltiples estudios experimentales realizados en aleaciones CoFe por me´todos de aleado
meca´nico, te´cnicas de Sol-gel, electro-deposicio´, PLD, han mostrado variaciones en las pro-
piedades estructurales y magne´ticas del sistema CoFe, las cuales normalmente son asocia-
das al me´todo de obtencio´n de la aleacio´n, debido al estre´s o las imperfecciones generadas
[16][4][6]. De igual forma, estudios realizados por primeros principios muestran el comporta-
miento del sistema CoFe, donde se observa claramente los efectos debido a las interacciones
interacciones presentes en el material, y no en los efectos producidos por perturbaciones ex-
ternas, como los estudios por primeros principios realizados por M. Mizuno[2] y M. Lezaic [5].
Figura 3-5: Energ´ıa de formacio´n sistema CoFe.[2]
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Mizuno y M. Araki [2], calcularon por primeros principios la estabilidad y la formacio´n de
la aleacio´n del sistema CoFe, en donde emplearon el paquete de simulacio´n VASP, donde
determinaron un valor de 2.856 A para Co50Fe50, siendo este valor muy cercano a valores
reportados experimentalmente de 2.852 A; para esto Mizuno calculo la constante de red con
un corte de energ´ıa cine´tica de 350 eV y 4090 puntos K sobre la red, en donde determino
tambie´n la estabilidad de los defectos constitucionales del sistema, como se observa en la
figura 3-5, donde el tipo de defecto mas estable fue para los defectos antisite como se espe-
raba, debido a la similitud de los radios ato´micos del Co y el Fe.
La variacio´n en las constantes de red reportadas por T.Sourmail [4] son de 2.849 a 2.851
A, el cua´l asocia su variacio´n a el ordenamiento del sistema, que es representado por el
para´metro de ordenamiento S. Adicional a eso T.Sourmail reporta una variacio´n del 0.2 %
en la constante de red entre las dos fases (ordenada y desordena).
F. Sanchez [3] calculo las constantes de red y la difraccio´n de rayos x de la aleacio´n CoFe
variando la composicio´n de Co por aleamiento meca´nico, donde encontro´ la formacio´n de
la solucio´n solida BCC en contenidos menores a 60 at % Co y una mezcla de fases para
composiciones superiores al 70 at % Co, donde reporto constantes de red de 2.86 A, 2.85 y
2.88 A para Co10Fe90, Co50Fe50, Co70Fe30 respectivamente en la fase desordenada.
F. Sanchez, reporta que el corrimiento reportado en la prueba de DRX hacia la derecha mos-
trado en la figura 3-6, se debe a las microtensiones generadas durante el me´todo de aleado,
y que el corrimiento en el pico principal no se debe a la diferencia de radios ato´micos del Co
y Fe ya que ambos presentan radios ato´micos similares.
Figura 3-6: DRX experimental reportada por F. Sanchez
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K.Kim y S. Lee [1], encontraron que el sistema CoFe es estable en concentraciones inferiores
al 70 at % Co y que la estructura ordenada presenta estabilidad hasta 50 at % Co. K.Kim
reporta tambie´n que para la configuracio´n de estados en esp´ın down es mas contributivo
los aportes debido a que los orbitales del Co son mas electronegativos y se espera que este
localizado en bajas energ´ıas a diferencia del Fe; en la figura 3-7 se observa la DOS reportada
para Co50Fe50[1].
Figura 3-7: DOS experimental reportada por K. Kim
Se encontro´ el mismo comportamiento reportado por K.Kim en los resultados mostrados
en el estudio por primeros principios estudiado por M.Rahaman [6], donde reporta que el
llenado completo de la banda d de esp´ın up en el Co es inerte, lo que hace que la energ´ıa se
desplace hacia la banda d down, la cual tiene energ´ıas mas cercanas a las de valencia.
Estudios de las propiedades magne´ticas es reportado tambie´n por M. Rahaman, donde en-
contro´ un incremento de los momentos magne´ticos del Fe con el incremento del contenido
del Co pasando de 2.2 µB a 2.62 µB , donde los momentos locales del Co permanecen casi
constantes, variando solo en 0.5 µB en toda la composicio´n, conduciendo a una redistribucio´n
de los electrones haciendo que la energ´ıa del sistema lo convierta en un material fuertemente
ferromagne´tico.
En la figura 3-8 se observan los momentos magne´ticos netos y locales calculados por M.Rahaman.[3],
donde en la figura superior encontro´ un crecimiento de los momentos magne´ticos netos hasta
el 30 at % Co, que asocia a la interaccio´n debida a los dominios magne´ticos en el sistema
CoFe. En la figura inferior M.Rahaman reporta un crecimiento notable de los momentos
magne´ticos locales del Fe y un comportamiento casi constante de los momentos magne´ticos
locales del Co con el incremento de contenido de Co.
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Figura 3-8: Momentos magne´ticos reportados por M.Rahaman
T.Sourmail [4] reporta por aleamiento meca´nico una variacio´n de los momentos magne´ticos
locales del Fe de 2.2 µB a 3 µB, siendo un poco mas alto que el reportado por M.Rahaman[3],
donde el incremento lo asocian a las perturbaciones ocasionadas por las dislocaciones causa-
das durante el proceso de aleado.
A partir del Hamiltoniano de Heisenberg M. Lezaic [3] estudio el comportamiento magne´ti-
co del sistema CoFe, donde determino la temperatura de Curie del sistema por medio del
me´todo de monte carlo, para el cual obtuvo valores mas altos de TC de 1640 K y 1400 K, adi-
cional a esto, encontro un incremento en los momentos magne´ticos del Co de 2.2 µB a 2.6 µB.
M. Lezaic encontro´ una fuerte dependencia de los primeros vecinos del sistema CoFe con
el para´metro de red a bajas concentraciones de Co, y una dependencia mucho menor para
altos contenidos de Co. Introduciendo el coeficiente J0 correspondiente al primer vecino o al
costo de la banda de energ´ıa para voltear el momento magne´tico de un solo a´tomo, se pue-
de calcular el el campo medio de la temperatura de Curie por medio de kBTCMF = 2J0/3.[3]
A. Jakobsson [18] reporta que en aleaciones CoFe, la constante de intercambio decrece con
rapidez con el incremento de la constante de red, lo cual tiene un efecto significativo en la
TC , reportando una temperatura de curie de 1480 K.
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4.1. Primeros principios
Se conoce como primeros principios a todos los me´todos de computacio´n a alta precisio´n
que permiten describir la interaccio´n entre constituyentes de la materia, las cuales esta´n
fundamentadas en las leyes de la naturaleza, concretamente en meca´nica cua´ntica, ya que
en los limites cla´sicos de la meca´nica y el electromagnetismo se carece de prediccio´n cuando
queremos estudiar un sistema a escala ato´mica. En un calculo ideal por primeros principios
los para´metros necesarios para resolver un problema por ab-initio ser´ıa el numero de a´tomos
en la celda de simulacio´n, junto con los datos cristalogra´ficos, por lo que es necesario conocer
la funcio´n de onda que describe al sistema, el cual viene dado ya sea por la ecuacio´n de
Schro¨dinger o Dirac.[21]
Ecuacio´n de Schro¨dinger
h¯
∂
∂t
Ψ(r, t) = HΨ(r, t) (4-1)
Para el estudio o disen˜o de nuevos materiales, se deben implementar experimentos que mues-
tren el comportamiento del material o sistema a estudiar para determinar sus propiedades;
de igual forma es necesario recurrir a teor´ıas que expliquen el comportamiento de los mate-
riales y pueda predecir el comportamiento tambie´n para materiales similares.
Algunas teor´ıas basadas solamente en los tipos de a´tomos en el material y sus interacciones,
no son suficientes para poder predecir el comportamiento de algu´n sistema ato´mico, por lo
que se debe hacer uso de teor´ıas como la meca´nica cua´ntica y la meca´nica estad´ıstica, para
predecir las propiedades del material que se estudie, denominando el uso de estas teor´ıas
para el calculo de sus propiedades como primeros principios o me´todos ab initio.
Los me´todos ab initio carecen de para´metros ajustables a datos experimentales, y tienen
cara´cter predictivo, es decir, sirven no solo para reproducir resultados experimentales sino
para predecir los mismos. Gracias a los grandes avances que se han producido u´ltimamente
en el campo de la computacio´n, estos me´todos de primeros principios se han podido aplicar
al estudio de so´lidos complejos.[27]
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4.2. Ferromagnetismo
El ferromagnetismo es el feno´meno f´ısico que presentan algunos materiales, en donde sin
presencia de un campo magne´tico externo presentan un campo magne´tico propio debido al
ordenamiento magne´tico causado por sus momentos magne´ticos locales que apuntan hacia
una misma direccio´n, da´ndole las propiedades ferromagne´ticas al material.
Al ser sometido material ferromagne´tico a un campo magne´tico externo, los dominios magne´ti-
cos del material tienden a alinearse con el campo externo, haciendo que los dominios en los
que los dipolos que esta´n orientados en el mismo sentido y direccio´n del campo magne´tico
externo aumenten su taman˜o. El incremento de los momentos magne´ticos se sebe a las carac-
ter´ısticas de las paredes de Bloch, los cuales avanzan en direccio´n a los dominios magne´ticos,
donde la direccio´n de los dipolos magne´ticos no coinciden, dando lugar a un monodominio,
donde al eliminar el campo magne´tico externo, el dominio permanece y solo se ve afectado
en el tiempo o con incrementos de la temperatura.
Se puede entender de otra forma el feno´meno del ferromagnetismo como el campo producido
por los efectos cua´nticos de intercambio de energ´ıa entre electrones, lo que lleva a que se
produzca un alineamiento de los momentos magne´ticos locales del material hacia una misma
direccio´n, siguiendo las reglas de Hund, se establece que los espines paralelos son los que
tienen menos energ´ıa.
Se observa en la figura 4-1 el comportamiento de los dominios magne´ticos cuando se le aplica
un campo magne´tico externo al material. En la figura de la izquierda se aprecia, que antes de
aplicar el campo magne´tico externo, todos los momentos magne´ticos se encuentran alineados
dentro de cada dominio, pero a su vez cada dominio tiene sus estados configurados de forma
aleatoria.
Cuando se aplica el campo magne´tico externo, como se observa en la figura del medio, todos
los momentos magne´ticos de cada dominio empiezan a alinearse, hasta llegar al comporta-
miento mostrado en la figura derecha, donde todos los momentos magne´ticos se encuentran
apuntando hacia una misma direccio´n, produciendo as´ı ferromagnetismo en el material.
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Figura 4-1: Ferromagnetismo
Los materiales ferromagneticos a pesar de mantener su magnetizacio´n, esta tiende a perderse
en el tiempo o a ciertas temperaturas, la cual se conoce como temperatura de Curie. Si un
material se encuentra por debajo de esta temperatura, el campo molecular producido va a
tener una magnitud de magnetizacio´n limite, la cual es conocida como magnetizacio´n de
saturacio´n, donde independientemente del campo externo aplicado, el material va a llegar
a un punto tal en que su magnetizacio´n no se incrementa mas. En la figura 4-2 se puede
apreciar la curva de magnetizacio´n del Fe, Co y Ni- [11], donde se evidencia que el hierro y
el cobalto presentan los valores mas altos de magnetizacio´n de 1714 µB y 1422 µB.
Figura 4-2: Curva de magnetizacio´n del Fe, Co y Ni
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4.3. Constantes de interaccio´n
Las constantes de intercambio son un efecto descrito por la meca´nica cua´ntica, la cual ocurre
entre electrones que se encuentan desapareados, cuando se solapan las funciones de onda de
sus a´tomos mas cercanos. El valor de las constantes de intercambio dependen de la simetria
de sus orbitales, de la distribucio´n del espacio y la orientacio´n de los espines.[22]
Se entiende la constante de interaccio´n como un efecto cua´ntico del principio de exclusio´n de
Pauli, ya que indica el comportamiento de repulsio´n y atraccio´n entre a´tomos y mole´culas,
impidiendo que la materia colapse.[23] Puede observarse que dentro de los limites cla´sicos
no pod´ıa ser explicado el comportamiento magne´tico de algunos materiales, debido a que
cla´sicamente solo se se consideran las interacciones Coulombicas, debido a las fuerzas de
repulsio´n electro´n-electro´n y nu´cleo-nu´cleo, as´ı como las de atraccio´n nu´cleo-electro´n.
Al no considerar el principio de exclusio´n de Pauli la teor´ıa cla´sica, no se consideraba que
dos electrones pod´ıan ocupar un mismo nivel de energ´ıa, donde su variacio´n de energ´ıa se ve
reflejada en su momento angular debido al esp´ın, efecto que fue notorio en el experimento
de Stern-Gerlach, mostrando que era necesaria una nueva teor´ıa que explicara el comporta-
miento magne´tico de la materia, con lo que nacio´ la teor´ıa del esp´ın.[11].
En la figura 4-3 se observa el comportamiento de la constante de interaccio´n del Mn, Fe, Co
y Ni, donde se aprecia que para valores positivos de la constante de interaccio´n se presenta
ferromagnetismo, encontrando este comportamiento para el hierro, cobalto y n´ıquel. Para
valores negativos de la constante de interaccio´n se observa en la figura 4-3 que se presenta
el feno´meno del antiferromagne´tismo, encontrando que el manganeso presenta este compor-
tamiento.
Figura 4-3: Curva de Bethe–Slater
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La energ´ıa de intercambio, la cual es descrita a partir de la constante de interaccio´n surgio´
al considerar dentro de la meca´nica cua´ntica que algunas part´ıculas son indistinguibles, don-
de son clasificados como fermiones, en la cual los electrones hacen parte de esta familia de
part´ıculas, lo cual indica que si hay un cambio de posicio´n entre dos electrones y espines en
general, se presenta un cambio de signo, el cual evaluando dentro de la funcio´n de onda, esta
permanece ide´ntica, evaluando de esta forma el tratamiento cua´ntico del sistema dentro de
la estad´ıstica de Fermi-Dirac. [22]
Haciendo uso de la meca´nica cua´ntica para reproducir los valores de energ´ıa que describen
los efectos de intercambio son descritos a trave´s del operador Hamiltoniano, donde histo´rica-
mente el primer modelo utilizado para calcular los efectos de intercambio fue el Hamiltoniano
de Ising, seguido del Hamiltoniano de Heisenberg, el cual es una generalizacio´n del Hamil-
toniano de Heisenberg, ya que no limita la direccio´n hacia la que apunta el esp´ın, como en
el caso de Ising.
H = −ΣJijS1S2
En la figura 4-4 (a), se observan los dos estados de esp´ın y sus posibles configuraciones,
paralelo o antiparalelo. En la figura 4.4 (b) se aprecia las configuraciones de esp´ın que hacen
que un sistema magne´tico presente ferromagne´tismo, que es cuando hay espines en direccio´n
paralela o antiferromagnetismo cuando los espines se encuentran configurados en direccio´n
antiparalela.[21]
Figura 4-4: Comportamiento magne´tico debido al esp´ın
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de la Densidad
5.1. Problema de mu´ltiples electrones
Dentro de la meca´nica cua´ntica es posible describir el comportamiento anal´ıtico de la ecua-
cio´n de Schro¨dinger para el a´tomo de Hidrogeno o para el a´tomo Hidrogenoide, debido a
que su funcio´n de onda es descrita a partir de tres coordenadas ψ(r, θ, φ), la cual puede ser
resuelta anal´ıticamente por separacio´n de variables y con ayuda de los polinomios de Legen-
dre y Lager, obteniendo una ecuacio´n radial, y otra angular llamada armo´nicos esfe´ricos, las
cuales describen el sistema.
h¯
∂
∂t
Ψ(r, t) = HΨ(r, t) (5-1)
1
r2
∂
∂r
(r2
∂R(r)
∂r
)− 2µ
h¯2
(
Q
r
− E)R(r) = l(l + 1)R(r) (5-2)
1
r2Sinθ
∂
∂θ
(Sinθ
∂Y (θ, ϕ)
∂θ
) +
1
r2Sin2θ
∂2Y (θ, ϕ)
∂ϕ2
+ l(l + 1)Y (θ, ϕ) = 0 (5-3)
Y (θ, ϕ) = Aml e
imϕPml (Cosθ) (5-4)
Cuando se tiene un problema mayor como un sistema de dos electrones, la solucio´n a la ecua-
cio´n de Schro¨dinger sigue teniendo una solucio´n anal´ıtica, aunque se hace necesario recurrir
a algunos me´todos que ayuden a simplificar el sistema, ya que para el sistema tenemos 3N
grados de libertad, donde N indica el numero de part´ıculas del sistema, por lo que para el
problema de 2 electrones se tienen 6 grados de libertad.
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ϕ = f(r1, θ1, φ1, r2, θ2, φ2) (5-5)
Como se observa en la ecuacio´n 5-5, el sistema depende de 6 variables, por lo que ya no es
posible hacer separacio´n de variables para la solucio´n al problema, la ecuacio´n 5-7 expresa
que el sistema ya depende tambie´n de las interacciones electro´n-electro´n.
H = −1
2
(∇)21 −
1
2
(∇)22 −
Z
r1
− Z
r2
+
1
r12
(5-6)
r12 =
√
(x1 − x2)2 − (y1 − y2)2 − (z1 − z2)2 (5-7)
En la solucio´n para sistemas con dos electrones son utilizados algunos me´todos, los cuales
ayudan a la solucio´n del problema, para esto recurrimos al primer me´todo llamado teor´ıa de
perturbaciones, el cual consiste en dividir el Hamiltoniano en dos, en un Hamiltoniano pertur-
bado de orden 1 que corresponde a la perturbacio´n debida a la interaccio´n electro´n-electro´n
y en otro Hamiltoniano no perturbado de orden cero, el cual corresponde al hidrogenoide, en
donde se obtiene un valor de -108.8 eV para el a´tomo de Helio, pero la energ´ıa medida expe-
rimentalmente es de -79.01 eV, presentando un error del 38 %, por lo que se hace necesario
construir un nuevo Hamiltoniano, pero en este caso al tener en cuenta la perturbacio´n, se bus-
ca una solucio´n en te´rminos de armo´nicos esfe´ricos y as´ı se repite el proceso hasta obtener un
error que no sea significativo, por lo que implementarlo es computacionalemente costoso. [24]
Esto mismo ocurre con el me´todo variacional y el me´todo de campos aunto-consistentes de
Hartree que a pesar de acercarse al resultado experimental presentaba inconsistencias ya que
no consideraba que los electrones son indistinguibles, ni al esp´ın del electro´n. Este problema
fue resuelto por Slater, el cual represento la funcio´n de onda por medio de un determinante,
en el cual considero las interacciones esp´ın-orbita y la naturaleza de los electrones, cumplien-
do as´ı con el principio de exclusio´n de Pauli.
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5.2. Teor´ıa del funcional de la densidad
Debido a la ineficiencia y al gran costo computacional que representan los me´todos de so-
lucio´n para sistemas de N part´ıculas, ya que el numero de 3N grados de libertad hace que
sea imposible la solucio´n de estos sistemas, por lo que se hizo necesaria la bu´squeda de un
me´todo el cual lograra una eficiencia computacional y diera una buena aproximacio´n del
sistema.
Partiendo de la interpretacio´n probabilista de la de la meca´nica cua´ntica, en donde se con-
sideran las part´ıculas deslocalizadas, hasta antes de hacer una medida sobre su posicio´n,
se toma este planteamiento para formular la DFT, en donde se considera la densidad de
probabilidad del sistema de localizar los electrones en una regio´n inifinitesimal del espacio,
en donde x se encuentra en el espacio x+dx, y en el espacio y+dy y z en el espacio z+dz,
como se observa en la figura 5-1.[24]
Figura 5-1: Caja infinitesimal centrada [24]
y =
∫ ∞
0
∫ ∞
0
∫ ∞
0
|ϕ(x2, y2, z2)| · dxdydz (5-8)
Generalizando a un sistema de N part´ıculas, se debe cumplir que la probabilidad de encon-
trar cualquiera de las N part´ıculas en un tiempo t dentro del volumen infinitesimal es el
mismo y debe cumplir la condicio´n de normalizacio´n, por lo que si se toma un sistema de 2N
part´ıculas se tiene el mismo comportamiento, por lo que puede ser tomado de forma natural
el esp´ın del electro´n.
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Para poder obtener las densidades de probabilidad por separado de cada uno de los estados
del esp´ın (up y down), es necesario considerar la siguiente expresio´n.
Σms1 ...Σms1|ψ|2dx1dy1dz1.....dxNdyNdzN (5-9)
Si se desea calcular la probabilidad para todas las posibles situaciones, lo que se hace es in-
tercambiar las posiciones de los electrones, donde cabe notar que al ser cuadrada la densidad
de probabilidad, independientemente de que se cambie de posicio´n, el signo de la funcio´n de
onda nunca va a cambiar, por lo que en este me´todo es evidente que se esta´n considerando los
problemas en el teorema de hartee, considerando el esp´ın del electro´n y teniendo en cuenta
que los electrones son part´ıculas indistinguibles.
La DFT permite definir la probabilidad de encontrar un electro´n o de N electrones en un
punto (x, y, z), por lo que ya no es de intere´s saber cual electro´n esta en un punto del espacio,
sino que ya se puede considerar cualquiera de ellos, ya que se tiene en cuenta es la densidad
de probabilidad de que se encuentre uno o N en una regio´n del espacio y el resultado debe
ser el mismo debido a la naturaleza de los electrones, por lo que de una forma compacta se
puede escribir la densidad de probabilidad como se muestra en la ecuacio´n 5-10.
ρ(r) = N
∫
...
∫
‖Ψ(x, x2, ..., xN)‖2 · dsdx2dx3....dxN (5-10)
Finalmente puede ser expresada la densidad como una funcio´n que toma valores no negativos
y que depende de solo tres variables (x,y,z), la cual integra el numero total de electrones [24],
lo cual puede ser expresado como se muestra en la ecuacio´n 5-11.
∫
ρ(r) · dr = N (5-11)
Es de intere´s notar que al no considerar una funcio´n de onda de N electrones, sino una
densidad de probabilidad como objeto variacional[24], los ca´lculos hechos a pesar de ser
menos exactos, tienen un costo computacional mucho mas bajo. Los teoremas en los que se
basa la DFT establecen que se puede obtener la energ´ıa y la densidad de probabilidad exacta
5.3 Teoremas de Hhohenberg-Kohn 23
del sistema en estado fundamental, cuando este es sometido a un potecial externo, donde la
energ´ıa de Hartree se expresa en te´rminos de las energ´ıas de interaccio´n como se observa en
la ecuacio´n 5-12.
EHF = Ecore + Enuc + ECout + Einter (5-12)
Donde:
Ecore = Energ´ıa de un solo electro´n con los nu´cleos.
Enuc = Repulsio´n entre nu´cleos
ECout = Energ´ıa de repulsio´n entre los electrones
Einter = Correlacio´n del esp´ın.
Dentro de la DFT la energ´ıa de intercambio y correlacio´n son las u´nicas que dependen de
la densidad electro´nica, por lo que la ecuacio´n 5-12 puede ser escrita como se muestra a
continuacio´n.
EHF = Ecore + Enuc + ECout + EXCρ (5-13)
5.3. Teoremas de Hhohenberg-Kohn
Teorema 1
Este teorema establece que para sistemas con estados no degenerados, la energ´ıa del estado
fundamental, la funcio´n de onda y todas sus propiedades electro´nicas se determinan a partir
de la densidad electro´nica en estado fundamental; y que la energ´ıa en estado fundamental
es determinada por una densidad del estado fundamental como se expresa en la siguiente
expresio´n.
E0 = F [ρcore] = E[ρ0] (5-14)
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El problema con este teorema es que solo establece que existe un funcional F, mas no da
informacio´n de como calcularla, lo que hace que este sea uno de los principales problemas de
la DFT [24]. Donde podemos establecer finalmente que a partir de la densidad electro´nica
se puede determinar a partir de un funcional aproximado, las propiedades del sistema en
estado fundamental.
Finalmente este primer teorema afirma que los potenciales externos con el que interactua el
sistema, tambie´n es funcio´n de la densidad electro´nica en estado fundamental.
E0 = Ev[ρ0] (5-15)
Teorema 2
Este teorema establece que si se perturba el sistema con una densidad electro´nica de prueba,
esto arrojara una energ´ıa mayor o igual a la energ´ıa en estado fundamental. En ca´lculos
por primeros principios, cuando se estudian mole´culas, al someter el sistema a una densidad
ficticia, esta nos da por resultado un potencial debido a los nu´cleos, el cual es conocido como
potencial externo.
E0[ρ0] ≤ Ev[ρt] (5-16)
Donde:
ρt = Densidad de Prueba
E0[ρ0] = Energ´ıa en estado fundamental
Finalmente se establece gracias a este teorema, que si se utiliza una densidad ficticia que
satisfaga la ecuacio´n 5-11, siempre se obtendra una energ´ıa mayor o igual al valor de la
energ´ıa real en estado base.
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5.4. Ecuaciones de Kohn-Sham
Las ecuaciones de Khon-Sham parten de tomar un sistema de referencia ficticio no interac-
tuante de N electrones, la cual experimenta una misma energ´ıa potencial vs(ri), en donde
se debe encontrar un potencial que determine a partir de la densidad ficticia generada una
densidad que sea equivalente a la densidad electro´nica en estado fundamental.
ρs(r) = ρ0(r) (5-17)
Khon Sham presentaron un me´todo de aproximacio´n para la funcio´n universal F [ρ], en donde
el sistema es representado a partir de los determinantes de Slater, en donde se representan
cada uno de los electrones del sistema, paralo que se calcula individualmente la energ´ıa
cine´tica del sistema y la densidad electro´nica como la suma de las densidades orbitales,
donde a partir del Teorema 1, se establece que la energ´ıa en estado fundamental se puede
expresar como
E0 = E0[ρ0] =< T [ρ0] > + < VNe[ρ0] > + < Vee[ρ0] > (5-18)
Donde VNe se obtiene como
< VNe >=
∫
ρ0(r)v(r)dr (5-19)
Por lo que la energ´ıa en estado fundamental del sistema es
E0 =
∫
ρ0(r)v(r)dr+ < T [ρ0] > + < Vee[ρ0] > (5-20)
Para obtener < T [ρ0] > y < Vee[ρ0] > Khon-Sham partio de un sistema ficticio de electrones
no interactuantes, por lo que se definieron los siguientes te´rminos [24]:
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∆ < T [ρ0] >=< T [ρ0] > − < Ts[ρ0] > (5-21)
∆ < Vee[ρ0] >=< Vee[ρ0] > −1
2
∫ ∫
ρ0(r1)ρ0(r2)
r12
dr1dr2 (5-22)
Donde finalmente se determino que la energ´ıa de intercambio y correlacio´n puede ser escrita
como EXC [ρ0] = ∆ < T [ρ0] > +∆ < Vee[ρ0] >, por lo que la energ´ıa en estado fundamental
se expresa
E0 =
∫
ρ0(r)v(r)dr+ < Ts[ρ0] > +
1
2
∫ ∫
ρ0(r1)ρ0(r2)
r12
dr1dr2 + EXC [ρ0] (5-23)
6 Me´todo SPR-KKR
6.1. Introduccio´n me´todo
Este paquete permite calcular la estructura electro´nica de un sistema perio´dico tridimensio-
nal, incluyendo sistemas con desorden magne´tico. La estructura electro´nica puede ser cal-
culada en tres modos disponibles llamados full relativistic, relativistic y scalar-relativistic.
Donde cada uno de estos modelos permite calcular diferentes tipos de propiedades electro´ni-
cas.
Este paquete de calculo es basado en el formalismo del me´todo KKR y la funcio´n de Green,
donde toda la informacio´n de la estructura electro´nica de un sistema no es expresado en
te´rminos de ondas de Bloch si no por valores propios correspondientes del la funcio´n de
Green, la cual esta basada en la ecuacio´n de Dirac para un sistema polarizado como se
muestra a continuacio´n
[
h¯
i
cα∇+ βmc2 + Veff (r) + βϑ.Beffr]Ψi(r) = iΨi(r) (6-1)
Beff (r) = Bext(r) +
∂EXC [n,m]
∂m(r)
(6-2)
La dependencia del esp´ın con el potencial es construido con la version relativista de de la
SDFT, donde se soluciona la ecuacio´n de Dirac para cada tipo de a´tomo; en principio el
campo magne´tico efectivo Beff puede ser direccionado hacia cualquier direccio´n, sin embar-
go los ca´lculos son simplificados para Beff = Beffez.[25]
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La ecuacio´n de Dirac es resuelta a partir de la siguiente funcio´n de onda propuesta:
ψυ = Σ∀ψ∀υ (6-3)
Donde se obtienen dos ecuaciones diferenciales radiales:
ψυ = Σ∀ψ∀υ (6-4)
Donde basado en la siguiente identidad puede ser obtenida la energ´ıa del sistema para cada
estado ‖α >, la cual calcula algunas propiedades electro´nicas y espectrosco´picas.
ζG(E) = −piΣα‖α >< α‖δ(E − Eα) (6-5)
Algunas de las propiedades electronicas que pueden ser determinadas a partir de la ecuacio´n
6-1 y 6-6 son la densidad de carga ecuacio´n 6-7, magnetizacio´n 6-8 y los momentos magne´ti-
cos orbital y de esp´ın, ecuaciones 6-8 y 6-9 respectivamente.
n(r) = − 1
pi
ζTrace
∫ EF
dEG(r, r, E) (6-6)
m(r) = − 1
pi
ζTrace
∫ EF
dEβϑZG(r, r, E) (6-7)
µorb = −µB
pi
ζTrace
∫ EF
dE
∫
V
d3rβlZG(r, r, E) (6-8)
µspin = −µB
pi
ζTrace
∫ EF
dE
∫
βϑZG(r, r, E) (6-9)
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6.2. Detalles de Computo
Para iniciar un calculo con el co´digo SPRKKR, primero se debe crear el pseudopotencial que
va a modelar el sistema, el co´digo lo hace automa´ticamente por medio de su interfaz gra´fica
llamada XBAND, donde se debe proporcionar inicialmente la informacio´n cristalogra´fica del
material, grupo espacial, constante de red, ocupaciones en la red, contenido. as´ı como los
para´metros de computo, tales como los puntos K sobre la red, tolerancia, rangos de energ´ıa,
me´todos de solucio´n del problema, el co´digo cuenta con integracio´n sobre las zonas de Bri-
llouin o por matrices de rotacio´n.
Al generar el archivo potencial de partida se ingresan implementa el me´todo scf, el cual aplica
el me´todo de campos auto-consistentes (SCF) para obtener la funcio´n de onda que describe
el sistema y asi poder obtener propiedades estructurales, magne´ticas y espectrosco´picas del
material.
Despue´s de generado el archivo potencial, se procede a calcular propiedades magne´ticas y
estructurales del material a partir de dos funciones llamadas kkrgen y clugen las cuales cal-
culan la DOS, Xas, espectros; donde la eleccio´n de alguna de las dos funciones depende del
me´todo de solucio´n que se implemente.
En los ca´lculos realizados en este proyecto, se implemento el modo full-relativistic, ya que
el sistema CoxFe100−x al ser magne´tico, sus propiedades se dan debido a las interacciones
entre los espines del material, por lo que para sistemas magne´ticos se recomienda trabajar
en este modo ya que reduce el tiempo de computo y disminuye el error, debido a que no
hay que recurrir a aproximaciones menos exactas presentadas en el modo no relativistic o el
modo relativistic.
El modo full-relativistic utiliza la ecuacio´n de Dirac, entregando de forma natural las inter-
acciones debidas al esp´ın, por lo que se reduce el tiempo de computo. Para simplificacio´n de
los ca´lculos y mejorar el tiempo de computo, se direcciono el esp´ın hacia el eje z. Se aplicaron
2000 puntos k sobre la red, y se calculo la energ´ıa del sistema con una tolerancia de 1x10−7
eV y un ma´ximo de 200 interacciones para la convergencia en los ca´lculos.
Las propiedades magne´ticas se determinaron a partir del potencial calculado por el me´todo
de campos auto consistentes, donde para las interacciones magne´ticas se implemento el Ha-
miltoniano de Heisenberg, obteniendo as´ı las constantes de interaccio´n y las temperaturas
de Curie del sistema CoxFe100−x. En las propiedades estructurales, con el pseudopotencial
calculado se implemento el me´todo kkrgen del co´digo SPRKKR, donde se determinaron las
DOS evaluando la energ´ıa de fermi en el plano complejo, en el cual la convergencia depende
del radio de energ´ıa establecido, que para los ca´lculos realizados fue de 0.01 Ry.
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7.1. Relajacio´n Estructural
En los resultados presentados a continuacio´n se empleo´ el co´digo SPR-KKR, en el cual se
implemento en modo full-relativistic para generar el pseudopotencial de aproximacio´n, donde
se mantuvo constante la direccio´n z las interacciones debidas al esp´ın, simplificando de esta
forma los ca´lculos y reduciendo as´ı el tiempo de computo.
Las constantes de red del sistema CoXFe100−X se calculo´ con para determinar los valores
en los que el sistema presenta estabilidad, descartando de esta forma las constantes de red
que hacen el sistema meta-estable. Se parte de datos experimentales de constantes de red,
donde para la fase ordenada (Pm3m), se tomo de la base de datos material projects [7], que
reporta para Co50Fe50 una constante de red de 2.843 A˚. En la fase desordenada (Im3m) se
tomo la constante de red reportada por T. Sourmail [4] de 2.856 A˚ para Co50Fe50 .
A partir de las constante de red experimentales tomadas, se calculo´ la energ´ıa mı´nima del
sistema para obtener los valores teo´ricos de la constante de red.
Se hizo una variacio´n del 10 % del para´metro de red experimental (+/- 0,2843) A˚ para la
fase ordenada y (+/- 0,2856) A˚ para la fase desordenada, la cual se dividio´ este rango en
30 puntos, donde para cada punto que fue dividida la constante de red se calcula su energ´ıa.
Finalmente se hace una aproximacio´n polinomial de cuarto grado para determinar el valor
de mı´nima energ´ıa, el cual establece la constante de red teo´rica del sistema.
Los valores de constante de red obteniendo con variacio´n del 10 % del valor experimental, se
toman para determinar con mayor precisio´n el valor teo´rico, repitiendo todo el proceso de
calculo, pero reduciendo el rango de variacio´n, donde se calcula para una variacio´n del 5 %
y finalmente del 1 % , obteniendo as´ı el valor teo´rico de la constante de red para Co50Fe50 .
Se tomaron las constantes de red teo´ricas de (Co50Fe50) en ambas fases (ordenada y desorde-
nada), para proceder a obtener las constantes de red teo´rica para todas las composiciones de
CoXFe100−X (x=0, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90, 100) at % Co, pero en este caso variando
la constante de red en +/- 1 % del valor teo´rico obtenido de la concentracio´n anterior.
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Tabla 7-1: Constante de red calculada fase ordenada (Pm3m)
Contenido ( % Co) Para´metro de red (Bohr) Para´metro de red (A˚)
0 5,247 2,776
10 5,228 2,766
20 5,239 2,772
30 5,244 2,775
40 5,242 2,774
50 5,234 2,770
60 5,225 2,765
70 5,214 2,759
80 5,204 2,754
90 5,194 2,748
100 5,182 2,742
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Figura 7-1: Constante de red en funcio´n del contenido de Co fase ordenada
Los resultados obtenidos para CoXFe100−X en la fase ordenada Pm3m, sigue el compor-
tamiento reportado por [2][6] para contenidos de Co mayores al 30 at % . En contenidos
menores al 30 at % se observa una desviacio´n en la tendencia de la constante de red, lo cual
se debe a que para contenidos de (10 y 20) at % Co se producen problemas de estabilidad en
la red, ya que para bajas concentraciones de Co el Fe es dominante dentro de la red. Como
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se observa en la figura 3-2 el Fe presenta una simetr´ıa cubica Im3m, por lo que el sistema
dif´ıcilmente encuentra un punto de estabilidad a bajas concentraciones de Co para la fase
ordenada, por lo que se ve reflejado en la desviacio´n de la tendencia de la constante de red
para altos contenidos de Fe.
Tabla 7-2: Constante de red calculada fase desordenada
Contenido ( % Co) Para´metro de red (Bohr) Para´metro de red (A˚)
0 5,263 2,785
10 5,260 2,783
20 5,239 2,772
30 5,244 2,775
40 5,242 2,774
50 5,235 2,770
60 5,225 2,765
70 5,214 2,759
80 5,204 2,753
90 5,194 2,748
100 5,196 2,749
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Figura 7-2: Constante de red en funcio´n del contenido de Co fase desordenada
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En la fase desordenada (Im3m) se observa que el sistema CoXFe100−X sigue el comporta-
miento reportado por Sundar [2], teniendo desviacio´n en contenidos menores al 30 at % Co,
lo cual se debe a un problema de precisio´n en el calculo producido por el polinomio de apro-
ximacio´n implementado, ya que los puntos de energ´ıa calculados presentaron un error del
20 % con respecto a la curva de aproximacio´n, produciendo el comportamiento reportado en
la figura 7-2.
En la figura 7-3 se observa las constantes de red reportadas por Sundar [2], donde la dismi-
nucio´n del para´metro de red con el aumento del contenido de Co se debe a la diferencia de
radios ato´micos del Fe y el Co (Co - 1.35 A˚ y Fe - 1.4 A˚), generando una distorsio´n en la
red, que se evidencia con la ca´ıda del 2 % de la constante de red de 2,7853 A˚ a 2,7496 A˚
para Co10Fe90 y Co90Fe10 respectivamente.
Figura 7-3: Constante de red vs variacio´n contenido de Co.
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7.2. Difraccio´n de RX
En la figura 7-4 y 7-5 se observa la difraccio´n de rayos X teo´rica para las fases ordenada
(Pm3m) y desordenada (Im3m) del sistema CoXFe100−X , la cual se determino para cada
una de las constantes de red calculadas por primeros principios.
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Figura 7-4: DRX Teo´rica fase ordenada
Se encontro´ un desplazamiento del pico principal hacia la derecha para la fase ordenada, lo
cual se debe a que la red es deformada, debido a la diferencia de radios ato´micos del Co y el
Fe (1.25 A˚ y 1.26 A˚ respectivamente). En la figura 7-4 se observa que para concentraciones
superiores al 30 % de Co, la diferencia de contenido de a´tomos de Fe y Co empieza a ser
notoria, por lo que se genera el desplazamiento del pico principal, que es causado por el
corrimiento de los planos en la red.
El comportamiento encontrado para la fase ordenada, descarta la hipo´tesis planteada por F.
Sa´nchez [3], donde predice que el corrimiento se debe a las deformaciones causadas por las
micro tensiones presentadas en el proceso de aleado meca´nico, y no a la diferencia de radios
ato´micos del Co y Fe.
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Figura 7-5: DRX Teo´rica fase desordenada
Para la fase desordenada se encontro´ un comportamiento similar al presentado en la fase
ordenada. Se encontro´ que el pico principal se desplaza hacia la derecha debido a la dife-
rencia de radios ato´micos del Co y Fe en el sistema, y a las deformaciones producidas por
la interaccio´n entre a´tomos vecinos, ya que al estar desordenada la red se presenta una ma-
yor distorsio´n, produciendo que el desplazamiento del pico principal se perciba desde bajas
concentraciones de Co, como se observa en la figura 7-5.
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Figura 7-6: DRX Teo´rica fase desordenada
En la figura 7-6 se observa el comportamiento de ambas fases (ordenada y desordenada),
donde cabe notar que desde 30 at % Co hasta 90 at % Co, ambas fases se situ´an en los mismo
planos, lo que confirma que el sistema CoFe conserva la estructura BCC del Fe puro.
Se confirma en la figura 7-6, que el desorden presentado en el sistema CoFe no es de tipo
estructural sino de tipo sustitucional o qu´ımico, el cua´l es debido al intercambio de los a´tomos
en sus posiciones, donde el contenido quimico promedio de cada posicio´n es igual, lo que lleva
a que el patro´n de difraccio´n sea igual en ambas fases y que el corrimiento en el pico principal
sea solo debido al cambio en el contenido de Co.
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7.3. Convex-Hull
Las constantes de red calculadas en cada fase (ordenada, desordenada) dan valores candida-
tos de para´metro de red, que deben ser sometidos a pruebas de estabilidad. Con el ca´lculo
de la estabilidad del sistema se puede determinar cua´l es la fase que presenta la energ´ıa mas
baja entre las fases candidatas en las composiciones calculadas.
El ana´lisis de estabilidad en las fases calculadas se puede realizar utilizando la construccio´n
Convex Hull, la cual evalu´a las energ´ıas de todo el sistema a partir de los precursores en su
estado puro, en este caso Co y Fe.
Para el calculo del Convex Hull se implemento la ecuacio´n 7-1 y 7-2, la cual evalu´a la energ´ıa
calculada del sistema CoXFe100−X .
∆H = E((Ap)(Bp))− (1− x)(E(A))− x(E(B)) (7-1)
x =
q
(p+ q)
(7-2)
Donde:
∆H = Convex-Hull
E(Ap ∗Bp) =Energ´ıa del contenido
E(A) = Energia del Fe
E(B) = Energ´ıa del Co.
Se calculo´ el Convex Hull para cada una de las fases (ordenada y desordenada), determinan-
do la estabilidad del sistema CoXFe100−X , descartando o confirmando que contenidos y que
fases son mas probables de encontrar y formar en estudios experimentales.
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Figura 7-7: Convex Hull fase ordenada
Se encontro´ para la fase ordenada que para todos los contenidos de Co, el sistema presen-
ta estabilidad como se observa en la figura 7-7, ya que todas las energ´ıas del sistema esta´n
por debajo de 0. Se identifica que para Co90Fe10 se presenta la mayor estabilidad del sistema.
En la fase desordenada se encontro´ que no es estable el sistema CoXFe100−X para contenidos
menores al 30 at %Co, confirmando as´ı la desviacio´n reportada en el calculo´ de las constan-
tes de red para estos contenidos. Se encontro´ que para contenidos mayores al 30 at % Co el
sistema CoXFe100−X es estable, presentando la mayor estabilidad para Co90Fe10
Figura 7-8: Convex Hull fase desordenada
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Se encontro´, como se observa en la figura 7-9, que para contenidos menores al 50 at % Co, es
mas probable encontrar el sistema en la fase ordenada (Pm3m), y para contenidos mayores
al 40 at % Co la fase desordenada es la que presenta mayor estabilidad, siendo mas probable
encontrarla dentro de estos contenidos, confirmando lo reportado por T. Sourmail [4].
Figura 7-9: Convex Hull CoXFe100−X
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7.4. Momentos Magne´ticos
Se calcularon los momentos magne´ticos del sistema CoXFe100−X para las fases ordenada y
desordenada en modo full relativistic, donde se desprecia el momento magne´tico orbital ya
que en metales de transicio´n debido a las fuertes perturbaciones del nivel d, el aporte de los
momentos magne´ticos debidos a la o´rbita de los electrones son casi despreciables, con valores
de 0.1 µB y 0.2 µB, como reporta J.MacLaren [4].
Tabla 7-3: Momentos magne´ticos locales fase ordenada
Contenido ( % Co) Momento Magne´tico Fe (µB) Momento Magne´tico Co (µB)
0 2,069 0
10 2,229 1,786
20 2,359 1,816
30 2,452 1,829
40 2,527 1,829
50 2,505 1,799
60 2,519 1,784
70 2,526 1,770
80 2,535 1,759
90 3,535 1,746
100 0 1,705
Los momentos magne´ticos debidos al esp´ın, se calcularon con 2000 puntos k sobre la red,
y con una tolerancia de convergencia del 0.000001, en el cual se encontro´ para el sistema
ordenado un incremento de los momento magne´tico locales del Fe, pasando de 2.069 µB a
3.535 µB, lo cual confirma lo reportado por M. Lezaic [5].
Se encontro´ que el incremento de los momentos magne´ticos del Fe con el aumento del conte-
nido de Co se debe a que el Fe al tiene ma´s electrones desapareados en el nivel d, donde se
evidencia que con el incremento del contenido de Co disminuye el apantallamiento producido
por las interacciones Fe-Fe, generando estados libres que incrementan el momento magne´tico
del Fe.
El Co presenta menor cantidad de electrones libres en el nivel d que el Fe, por lo que al
generarse las bandas de energ´ıa del sistema, los estados libres del Fe interactuan con los del
Co, produciendo un apantallamiento que hace que los momentos magne´ticos del Co perma-
nezca aproximadamente constante, donde se encontro´ un incrementando de los momentos
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magne´ticos del Co de 1.786 µB a 1.799 µB hasta el 50 % de Co y para concentraciones
mayores disminuye hasta 1.7055 µB.
Tabla 7-4: Momentos magne´ticos locales fase desordenada
Contenido ( % Co) Momento Magne´tico Fe (µB) Momento Magne´tico Co (µB)
0 2,088 0
10 2,235 1,789
20 2,355 1,815
30 2,450 1,828
40 2,497 1,822
50 2,510 1,801
60 2,521 1,783
70 2,517 1,766
80 2,537 1,763
90 3,528 1,748
100 0 1,713
Como se observa en la tabla 7-4, para el sistema desordenado se presenta un comportamiento
similar al de la fase ordenada, en el cual el Fe tiene un incremento en el momento magne´tico
de 2.087 µB a 3.5277 µB y para el Co un incremento de 1,789 µB a 1.800 µB hasta el 50 %
de Co y una disminucio´n hasta 1,7131 µB para concentraciones mayores de Co.
Se encontro´ que para la fase desordenada los momentos magne´ticos del Fe son ligeramente
mayores que para la fase ordenada, como se observa en las tablas 7-3 y 7-4, lo cual se debe
a las interacciones y al apantallamiento generado por los a´tomos vecinos en cada una de las
fases.
Figura 7-10: Sistema CoXFe100−X
42 7 Resultados y Ana´lisis
El comportamiento de los momentos magne´ticos del sistema CoXFe100−X dependen de la
interaccio´n con los a´tomos vecinos y del ordenamiento de la red como se observa en la
figura 7-10, generando as´ı en algunas zonas de la red un apantallamiento del momento
magne´tico haciendo que disminuya o aumente el momento magne´tico neto del sistema, ya
que cualquier tipo de perturbacio´n en la red implica un costo en las propiedades magne´ticas,
como se observa el comportamiento mostrado en la figura 7-11 para las fases ordenada y
desordenada.
Tabla 7-5: Momentos magne´tico total CoXFe100−X
Contenido ( % Co) Momento Magne´tico Fe (µB) Momento Magne´tico Co (µB)
0 2,069 2,088
10 2,369 2,190
20 2,502 2,247
30 2,530 2,263
40 2,496 2,227
50 2,305 2,156
60 2,157 2,078
70 1,994 1,991
80 1,829 1,918
90 1,649 1,827
100 1,705 1,713
El momento magne´tico neto de cada una de las fases estudiadas (ordenada y desordenada)
muestran el comportamiento reportado por Sanchez [3], Sundar [2] y T.sourmail[5], donde
se identifica un aumento del momento magne´tico neto con el incremento del porcentaje de
Co, con un valor ma´ximo de 2.53µB y de 2.263 µB para la fase ordenada y desordenada
respectivamente en Co30Fe70. El valor ma´ximo del momento magne´tico neto para Co30Fe70
en las fases ordenada y desordenada se debe a que para 30 % de Co aumenta la banda de
anti-enlace, debido a la diferencia electro´nica del Fe y Co en el nivel d de energ´ıa.
Se encontro´ que cuando el contenido de Co es > 30 at % Co, se empieza a generar una mayor
cantidad de estados en la banda de enlace, provocando que empiece a haber una disminucio´n
del momento magne´tico neto del sistema CoXFe100−X debido al apantallamiento generado
al aparearse las bandas de energ´ıas del Co y Fe, por lo que es incrementada la cantidad
de estados donde el esp´ın es anti-paralelo, causando el decaimiento del momento magne´tico
neto del sistema .
7.4 Momentos Magne´ticos 43
0 20 40 60 80 100
1,6
1,8
2,0
2,2
2,4
2,6
 Fase Desordenada
 Fase Ordenada
 Datos Experimentales
M
om
en
to
s 
m
ag
né
tic
os
 (
)
Contenido (% Co)
Momentos Magnéticos  CoxFe100-x 
Figura 7-11: Momento magne´tico total CoXFe100−X
Los momentos magne´ticos obtenidos por primeros principios en las fases ordenada y desor-
denada sigue el comportamiento de la curva de Slater-Pauli como se observa en la figuras
7-11 y 7-12.
El sistema ordenado y desordenado sigue la tendencia esperada de los momentos magne´ticos
locales y netos, determinando que la mejor respuesta magne´tica del sistema para la fase or-
denada y desordenada es para Co30Fe70 , con valores de 2,263 µB y 2,53 µB respectivamente,
donde se observa que la mejor respuesta magne´tica es para la fase ordenada.
Figura 7-12: Curva de Slater-Pauli CoXFe100−X [11]
44 7 Resultados y Ana´lisis
7.5. Densidades de Estado
El calculo´ de las densidades de estado se realizo aplicando 2000 puntos K sobre la red en
modo full relativistic, en un intervalo de energ´ıa de -10 eV a 10 eV, donde se centro la
energ´ıa de Fermi en 0 eV. La densidad de estados para las fases ordenada y desordenada fue
calculada a partir del pseudopotencial calculado por primeros principios por el me´todo KKR.
Figura 7-13: DOS fase ordenada CoXFe100−X
7.5 Densidades de Estado 45
Se encontro´ para la fase ordenada que el pico principal para esp´ın up se encuentra por debajo
de la energ´ıa de Fermi para todas las composiciones, lo que indica que se llenan todos los
estados libres del Fe con el incremento del Co, debido a que el Co es mucho mas electrone-
gativo que el Fe.
Las energ´ıas de enlace, generan que no queden estados libres en esp´ın up por lo que al quedar
completamente llenos, empiezan a ser llenado los estados para esp´ın down. Se observa un
desplazamiento del pico principal para esp´ın down hacia valores mayores a la energ´ıa de
Fermi, indicando que quedan estados libres en el sistema, o electrones desapareados, produ-
ciendo ferromagnetismo en el material.
Se observa en la figura 7-13, que al incrementar el contenido de Co los estados del Fe y los
estados del Co para esp´ın up y esp´ın down, se alejan entre si, lo cual se debe a los cambios
de contenido de ambos materiales (Fe, Co) en la red, lo cual es corresponde con lo reportado
por J.Maclaren [8].
El sistema CoXFe100−X presenta un mayor comportamiento ferromagne´tico para Co30Fe70,
como se observa en la figura 7-13, donde para contenidos de Co 0 ≤ x ≤ 30 el pico principal
para spin down se aleja de la energ´ıa de Fermi, incrementando el numero de estados libres, y
para concentraciones entre 40 ≤ x ≤ 100 el pico principal para esp´ın down se corre de nuevo
hacia la energ´ıa de fermi, haciendo que el ferromagnetismo sea ma´s de´bil.
La fase desordenada presenta un comportamiento similar al de la fase ordenada, donde se
encontro´ que en la fase ordenada, para concentraciones superiores al 50 at % Co el pico prin-
cipal para esp´ın down se encuentra sobre la energ´ıa de Fermi, lo que representa un menor
numero de estados libres en el sistema, haciendo que sea magneticamente mas debil.
El comportamiento observado para la fase desordenada, se debe a que al estar desordenado
el sistema existe un mayor numero de estados de enlace para esp´ın down, generando que se
encuentre un menor numero de estados libres, afectando el comportamiento ferromagne´tico
del sistema CoXFe100−X .
Se observa en la figura 7-14, que en Co30Fe70 se presenta el mayor aporte ferromagne´tico,
ya que para este contenido en esp´ın down el pico principal se encuentra mas alejado de la
energ´ıa de Fermi, encontrando la mayor cantidad de estados libres para todo el contenido de
Co.
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Figura 7-14: DOS fase desordenada CoXFe100−X
Se encontro´ que debido al desorden presentado en la red, para contenidos inferiores al 50
at % Co el elemento precursor que mayor aporta a la densidad de estados total es el Co, y
para contenidos mayores al 50 at % Co el aporte mayoritario se debe a los a´tomos de Fe,
por lo que se observa el comportamiento presentado por el pico principal para esp´ın down,
donde el pico principal presenta un corrimiento hacia la energ´ıa de Fermi.
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7.6. Constantes de Intercambio
El calculo´ de las constantes de intercambio se calculo a partir del Hamiltoniano de Heisenberg
eq. 4-2 y el formalismo de Litchenstein [25], con un radio de restriccio´n esfe´rico de 4.7 a.u
y 2000 puntos K sobre la red.
Tabla 7-6: Constantes de intercambio CoXFe100−X
Contenido ( % Co) Fase ordenada Jij (meV) Fase desordenada Jij (meV)
0 0,152 0,151
10 0,167 0,169
20 0,187 0,182
30 0,208 0,228
40 0,219 0,220
50 0,224 0,224
60 0,222 0,221
70 0,217 0,208
80 0,209 0,207
90 0,202 0,199
100 0,194 0,194
En la tabla 7-6 se observa que el sistema CoXFe100−X en las fases ordenada y desordenada
presenta ferromagnetismo, ya que J0 ≥ 0; si el sistema presentara un J0 < 0, el sistema seria
paramagne´tico.
Se observa en la figura 7-15, un crecimiento de la constante de intercambio en funcio´n de la
composicio´n de Co, donde para Co50Fe50 presenta los valores mas altos con una energ´ıa de
0,22369 meV y 0,22425 meV para la fase ordenada y desordenada respectivamente, lo cual
indica que se presenta un mayor ferromagnetismo para 50 at % Co.
Se toma en consideracio´n los resultados mostrados en la interaccio´n con respecto a los prime-
ros vecinos, y la interaccio´n con respecto a los segundos y terceros vecinos son mostados en
la figura 7-16, donde se observa que para los terceros vecinos se genera anti-ferromagne´tismo
en el material.
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Figura 7-15: Constante de interaccio´n fase ordenada y desordenada CoXFe100−X calculada
Se encontro´ para la fase ordenada, que las interacciones Fe-Co son las mas significativas,
ya que la energ´ıa de intercambio es generada por la interaccio´n de espines entre a´tomos
vecinos, por lo que es de esperarse que el Fe interactue con un mayor numero de vecinos,
haciendo que su constante de interaccio´n sea mayor que la generada por la interaccio´n Co-Fe.
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Figura 7-16: Constantes de intercambio fase ordenada CoXFe100−X
Se encontro´ para la fase desordenada que las constantes de interaccio´n mas significativas son
producidas por las interacciones Fe-Co y que las interacciones Co-Fe a pesar de seguir siendo
inferiores a las interacciones Fe-Co, son mucho mas significativas que para la fase ordenada;
esto se debe a que el desordenamiento en el sistema incrementa el numero de interacciones,
haciendo que la energ´ıa de intercambio aumente.
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Figura 7-17: Constantes de intercambio fase desordenada CoXFe100−X
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7.7. Temperaturas de Curie
Se calculo´ la temperatura de Curie a partir de las constantes de intercambio obtenidas por
primeros principios para los primeros vecinos del sistema CoXFe100−X mostrados en la tabla
7-7 para las fases ordenada y desordenada, la cual se obtuvo a partir de la eq. 7-3 propuesta
por Lezaic[5].
TC =
2
3
J0
KB
(7-3)
Donde:
TC = Temperatura de Curie
J0 = Constante de intercambio
KB = Constante de Boltzman 0,000086173324 eV
Tabla 7-7: Temperatura de Curie sistema CoXFe100−X
Contenido ( % Co) Tc fase ordenada (K) Tc fase desordenada (K)
0 1171,93 1168,46
10 1292,92 1308,88
20 1448,21 1410,77
30 1606,90 1767,29
40 1701,93 1706,21
50 1730,53 1734,91
60 1711,87 1717,28
70 1680,25 1607,84
80 1624,45 1603,04
90 1562,74 1538,29
100 1499,57 1499,73
Se encontro´ concordancia con los resultados reportados por Lezaic [5], T.Sourmail [4], M.
Rahaman [6], los cuales reportan temperaturas de Curie mayores a 1403 K para el sistema
CoXFe100−X , . Lezaic [5] asocia la temperatura de curie con la interaccio´n de primeros veci-
nos de la red, reportando temperaturas de hasta 1700 K, las cuales son muy pro´ximas a la
ma´xima obtenida de 1711 K para la fase ordenada.
En los resultados obtenidos para la fase desordenada, se encontro´ poca informacio´n en la
literatura debido a que en la fase ordenada es donde se presenta el mayor ferromagnetismo
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Figura 7-18: Temperatura de Curie en funcio´n del contenido de Co
y lo que se busca es equilibrio en las propiedades magne´ticas del material, de igual forma se
reporta el resultado obtenido de 1767.3 K el cual puede ser implementado en aplicaciones
donde no se necesite altas magnetizaciones, pero si altas temperaturas de Curie.
Se observa en la figura 7-18 que a pesar de que la fase ordenada presente un mayor ferromag-
netismo , para Co30Fe70 en la fase desordenada el sistema presenta la mayor temperatura
de Curie entre las dos fases 1767.3 K.
Se encontro´ que para los contenidos de 40, 50 y 60 at % de Co la temperatura de Curie
es casi igual en ambas fases, lo que se debe a que al estar casi en la misma proporcio´n los
contenidos en ambas fases ordenada y desordenada, las constantes de interaccio´n sean muy
similares, entregando temperaturas de Curie casi iguales en estos contenidos.
8 Conclusiones
* Se confirmo en el DRX y la relajacio´n estructural, que la disminucio´n del para´metro de
red es debido a las diferencia de radios ato´micos del Fe y Co, y no al me´todo de obtencio´n
de la aleacio´n CoFe.
* Se encontro´ para la fase ordenada que a pesar de no encontrar los valores esperados del
para´metro de red para contenidos menores al 30 % Co, el sistema puede encontrarse con
los valores calculados ya que se comprobo´ su estabilidad como se observa en el Convex-Hull
calculado.
* Se determino que en ambas fases (ordenada y desordenada) el sistema que el sistema
CoxFe100−x sigue el comportamiento de la curva de Slater- Pauli y presenta los momentos
magne´ticos netos mas fuertes en Co30Fe70
* La DOS y las constantes de intercambio confirmaron el comportamiento ferromagne´tico del
sistema CoFe en las fases ordenada y desordenada, donde para Co30Fe70 el sistema presento
el mejor comportamiento ferromagne´tico.
* Se determino que el sistema desordenado Co30Fe70 presento el valor mas alto de Tempe-
ratura de Curie de 1767 K, y en la fase desordenada para Co50Fe50 con un valor de 1754 K,
donde a pesar de tener el mayor valor de temperatura de Curie para el sistema desordenado,
el sistema ordenado fue el que presento mejor comportamiento ferromagne´tico.
9 Participacio´n en eventos
* Ponencia con el trabajo “Simulacio´n de propiedades magne´ticas y estructurales de aleacio-
nes Fe96-xCoxC por primeros principios” en el sexto encuentro departamental de semilleros
de investigacio´n de Risaralda, 11 de mayo de 2016, CIDCA.
* Poster con el trabajo “Simulacio´n de propiedades magne´ticas y estructurales de aleaciones
Fe100-xCox por primeros principios” V congreso nacional de ingenier´ıa f´ısica, Universidad
Nacional de Colombia y Universidad de Eafit, del 26 al 30 de septiembre de 2016.
* Ponente con el trabajo “Simulacio´n de propiedades magne´ticas y estructurales de alea-
ciones Fe96-xCoxC por primeros principios” en el vi encuentro regional de semilleros de
investigacio´n, 26 y 27 de octubre de 2016, RREDSI.
* Ponente con el trabajo “Simulacio´n de propiedades magne´ticas y estructurales de aleaciones
Fe96-xCoxC por primeros principios” en el V encuentro nacional de experiencias significa-
tivas en investigacio´n formativa y I encuentro de estudiantes de movilidad del programa
DELFIN, 26 y 27 de octubre de 2016, RREDSI.
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